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Аннотация. В современном мире знания и высокие технологии определяют эффективность экономики, 
позволяют кардинально повысить качество жизни людей, модернизировать инфраструктуру и государствен-
ное управление, обеспечить правопорядок и безопасность. Создание исследовательской инфраструктуры, 
базирующейся на высокопроизводительном гибридном кластере, позволило проводить детальные расчеты 
сложных явлений и процессов без натурных экспериментов. Стало возможным наиболее результативно 
применять современные методы многомасштабного компьютерного моделирования при разработке про-
тотипов новых материалов с заданными свойствами для их дальнейшего синтеза. Такие подходы позволяют 
существенно удешевить и ускорить процессы разработки современных технологий получения новых полу-
проводниковых материалов для наноэлектроники, композитных материалов для авиационно-космической 
отрасли и других. Так использование методов многомасштабного моделирования в сочетании с применением 
высокопроизводительных программных средств позволило создать компьютерную модель наноразмерной 
гетероструктуры, разработать средства для предсказательного компьютерного моделирования физической 
структуры приборов наноэлектроники, нейроморфной архитектуры многоуровневых устройств памяти и 
изучать процессы дефектообразования в композитных материалах.
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Factors determining the relevance of creation research infrastructure  
for the synthesis of new materials in the framework of the implementation of the priorities  
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Abstract. In the modern world, knowledge and high technologies determine the effectiveness of the economy, can radi-
cally improve the quality of life of people, modernize infrastructure and public administration, and ensure law and order and 
security. The creation of a research infrastructure based on a high-performance hybrid cluster enabled detailed calculations 
of complex phenomena and processes without full-scale experiments. It has become possible to most efficiently apply 
modern methods of multiscale computer modeling when developing prototypes of new materials with desired properties 
for their further synthesis. Such approaches can significantly reduce the cost and speed up the development of modern 
technologies for producing new semiconductor materials for nanoelectronics, composite materials for the aerospace in-
dustry and others. Thus, the use of multiscale modeling methods in combination with the use of high-performance software 
tools made it possible to create a computer model of a nanoscale heterostructure, develop tools for predictive computer 
modeling of the physical structure of nanoelectronic devices, the neuromorphic architecture of multilevel memory devices, 
defect formation in composite materials, and others.
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